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Discovery Studio) 及びドッキングシミュレーションを用いて、SAM 上に固定したラッカ
ーゼと DMPの結合エネルギーを計算し、酵素活性の向上メカニズムの解明に取り組んだ。 
  Protein Data Bank よりラッカーゼの計算モデル(PDB ID: 1V10)を入手し、分子動力学計算を用
いて安定化計算を行った。半径 40nm の球状に水溶媒の中心にラッカーゼを配置した。エネルギ
ー極小化計算を Steepest Descent algorithmで 200,000ステップ、Conjugate Gradient algorithm で
それぞれ 200,000 ステップ行った。温度を 50Kから 300K及び 350Kに徐々に上昇させ、NVT ア
ンサンブルのもとで 1ns平衡化計算を行ったのち、10nsの NVT計算を行った。ラッカーゼはアミド
結合を介して SAM と結合するが、本研究ではラッカーゼ表面に露出しているカルボキシル基及び
C-terminal と SAM を結合させ、それぞれ結合エネルギーを計算した。その結果最も結合エネルギ
ーの低いサイトは Glu91 であったため、SAM とラッカーゼの結合サイトは Glu91 とした。また、ドッ
キングシミュレーションを用いて DMP とラッカーゼの結合サイト及び立体的な結合状態を決定した。
計算の結果、DMPは T1銅付近の結合サイトである T1サイトで最も安定に結合した。 
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